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Introducéao

As propriedades de micelas catibnicas podem ser
moduladas pela alteracdo do contra-ion do
surfactante. Contra-ions com grupos hidrofébicos
volumosos apresentam interacdes com o0 nucleo
hidrofébico micelar, diminuindo o grau de
dissociacéo, levando ao crescimento micelar e/ou
separacao de fase.'?

O ion trifluorometanosulfonato (triflato, Tf) possui
alta afinidade por interfaces hidrofébicas,
provocando a diminuicdo na tensdo superficial em
solugdes aquosas e induzindo separacdo de fase
em sistemas micelares.® Informacdes acerca da
organizacdo molecular do Tf nestes sistemas sdo
dificeis de serem obtidas experimentalmente. A
dindmica molecular (DM) é uma ferramenta
poderosa para a obtencéo destas informacées.*® No
presente trabalho apresentamos resultados de
simula¢cBes computacionais de agregados de DTATf
e DTAB, que fornecem valiosas informacfes acerca
da interacdo do ion triflato com interfaces.

Resultados e Discussao

As simulagBes foram realizadas com o pacote
GROMACS, com o campo de forca OPLS,® no
centro computacional da Technische Universitat em
Munique. A posicdo dos anions na interface micellar
foi calculada a partir das trajetérias das simulagbes
computacionais. As func¢des de distribuicdo radial
(RDF) a partir do centro de massa da micela para o
atomo de nitrogénio da cabeca polar, para o centro
de massa do triflato e para o brometo € mostrada
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Figura 1. RDF x distancia.
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A RDF do nitrogénio (nos dois casos) apresenta um
pico em aproximadamente 1,80 nm, enquanto a
RDF do triflato apresenta um pico apenas, em 1,62
nm, mais proximo do centro da micela que as
cabecas polares do surfactante. O brometo possui o
pico em 2,01 nm.

A hidratacdo relativa das cadeias hidrofébicas em
micelas (comparando com a hidratacdo na solucédo)
péde também ser analisada, utilizando metodologia
similar a descrita.’
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Figura 2. Hidrataééo residual em DTATf e DTAB.

A hidratacdo das cadeias de DTAB € maior que a
apresentada pelo triflato em cerca de 20% para 0s
carbonos da cadeia hidrofdbica.

Conclusobes

A alta afinidade do triflato pela interface micelar,
confirmada por calculos de dinamica molecular
conduz a um maior empacotamento das cadeias e
assim, a desidratacéo do interior da micela.

Agradecimentos

FAPESP, CAPES, CNPq

! Magid,L, et al; J.Phys Chem B; 1997, 101, 7919.

2 Bales, BL, Zana, R;angmuir, 2004, 20; 1579.

% Lima, FS.et al, Langmuir, 2011, 27, 4319.

4 Pal, Set al; J Phys Chem B,. 2005, 109; 12879.

® Stephenson, BCet al, J Phys Chem B., 2007, 111, 1063.

6 Canonigia Lopes, JN; P4adua, AABPhys Chem B, 2004, 108, 16893.



